









Computer Simulation of Two Dimensional Crystal Growth 
Tetsuro NAKATAO and Toshiaki TATSUKAWA 
(Received Feb. 25， 1991) 
Random growth of crystal of 3600 atoms is tested by the computer simulation method 
in order to discuss the macroscopic behaviours of several types of crystals. Five kinds of 
growth are examined: (1) free growth， (2) closed growth， (3) directional growth and (4) 
ionic growth and (5) local successive growth. In (1)， individual atom is arranged (bound) 
succeedingly and randomly to the crystal， and in (2)-(4) the frequency of binding of 
an atom into the crystal is weighted according to the individual selection rule. The 
results are illustrated. Several p紅白netersare discussed in order to estimate numerically 
the characteristics of individual crystallization ; several kinds of mean radius. Lastly， 










































化が進行する。結晶格子点は， X， Yの整数値の組み合わせによって与えられ， n番目に加わる原子の
座標をX(h)，y(n)とする.各原子の回りには付着可能な8個の方向に番号を付し， x軸の正方向を1，
それから反時計方向に向かつて順次2...8とする。













作:Xr I x， ~ i rの操作回数irix，idirを求め，また選択操作回数ise1を求める付加計算を行ったが，
省略してある。 また今後成長状況をGとかき，それに成長条件の添字を付記する.
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τ= (1/ν) Xexp (W/kT) 


















i = I sin {(π/4)・(d-l)}I 3
表1 Weの値
条件 1;飼密 方向イオン 連続















択)は結晶の外形に新しい特徴が現れないので， Sbon d (結合数選択)(2.3.1参照)を加え，またSdI r 
(方向性選択)による表式は， X， Yの2方向のみを考えて，次のものを用いた.
i = I sin ((π/2)・d)I (4) 















































































































































原子状態 結合数 表式 成長結果
の区分 内容 理想シミ 記号* 理論式 自由イオン
semi.，free 自由 ー 1，2 kr 。 128 178 
surface 表面 4，5 3-6 ks 2.{有官 140 144 
body 結晶内 8 7，8 kb 2dx(N-l) 88 85 
」一 一一一
称的な円形，正方形， p:;!=!であれば非対象的な楕円，または長方形に対応する.
近似の実施に際しては，まず，結品のx方向， y方向， :t450 方向の最大長をそれぞれX，Y， 1.，
L_とし， kとL-の平均値をLとする。これらよりパラメーター p，a， nを求めるとき，次の逐次近似
を用いた.すなわち， nを仮定してp，aを求め，その結果よりnを修正することとし，第一近似とし
ては円形n=2を用いるが， 2回目以降は， i回目の値njは次式で求める。











信湿次近似において， iによる近似収束を早めるために， njを上式の値より修正して，次のn，・ 
を用いた.






m = 2(n-1)/n (10) 
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表3 各条件での付着頻度と結晶外形の指数 m，p 
Frequency of adhesion...付着頻度i(最大差のとき)
Growth or di (bdoinrd ecntuimobn ern) umber) paShrapme ter type 
1 2 3 4 5 6 7 8 m p Shape 
FDIr0einr1e s田CUiyO凪 1m 1l 21s (fr9田33:io465nic1351z12.65E82) 4978398 3 1 0l1..9130356010..0928649CECi1Ir1c1ple  e s
ヱ;;ous{:j 1 37 1 37 1 37 1 37 1.81 1.07 Square * 1 1 2 4 6 11 18 29 





-結合致選択民民 '争回はJB= 1 --4の順
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表面の長さKs. 結品の内部面積Kc. 外部形状(円形，楕円，正方形など)の指数m. 直線x=y~.こ関す
る対称性の指数pを導入した。
(3)結品の特徴をよ記パラメーターによって検討した結果，ポテンシャルが大きいとき，①調密性
成長(飽和原子数の増大，空孔数の減少，調密化，表面乱れの減少)，②方向性成長(表面積の増
大，方向性が出て，結晶内部のが調密化)，③イオン性成長(自由成長と大差はない.しかし内部
では，複数の点欠陥が集まった大きな欠陥や，点欠陥の並んだdislocationのようなもので固まれた
別結晶がみられる).④正方形成長(空孔は非常に少なく，結晶の表面は非常に滑らかで，表面積
が大きく，正方形が確認された)，⑤無定形結品(縦横方向や斜め方向をもっ微小結晶のランダム
な分布が得られ，肉眼的なアモルファス結晶に近い)といった特徴が示された。
以上のように，それぞれの結品の特徴を因子，視覚，定量の各観点でよく示し得た。
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